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等式(1)の総和は,振動数 yi(q)のフォノンモー ドのブリルアン帯内のN個のq点全部 と6
個のi分枝に渡る.ブリルアン帯の対称性を考慮して,次の様な範囲でフォノン振動数を決定
すると十分である｡
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し100〕 :q-言去 (nx,0,0) ,o≦ 花x≦16
L110〕 ‥q-三 吉 (nx,nx,o), o≦花x≦12
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